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�%&��8% ��%����*)�%��,�����'�)�!�,�+/�*)�����, Ge ,�) ��0�8��%&!��, �SixGe1-x

�� ��7��<���,� 6��*5,%����� �%*��2�%3� ���*)�%��%3� '�+)����� ��)��5(� '�.,�2�
)%�,����%7!�+�1 ���+2���&.,-��%.��7�&�+,��(*��� *�1!�=�6��*5,3���%8��'��7%�
*�8� ���*)�%�, � )��/�%+*,� 8 ��,���)��.��,� &%��,� ����',3� Si� ,�Ge� *��4�� �&'%0<��
1)2+(� &��*+/���.��)%.���,<��%&��8% ��,� &��.�)%0%.��)%.��8��/�,%���8�/+� 0%�
/%)��5,��, ����( ���%��4%� �%*%�,�*%�5��)��5,3�Si x�	�
��&%��,�����',3����*)�%�, 
/�% ,0�%+),���0%����8�L1c )�� �X1c� ,0�,&�(1)2+(�),�2*����� +%),�!�+)*�� ����)%7)%
%)��.�=)2+(�7�'�)%0%���������/, /�% ,0��*����(*%.��-������&�7%�%���%3�&%��
.��-�� ,0�����%',!�%3���!�+)%.��Si������7,�2-�� ,0�)�*%3���!�+)%.��Ge.

The electronic energy bands of Si, Ge and solid solutions SixGe1-x have been
evaluated by means of the local electronic density functional approximation. The
Hamiltonian matrix has been calculated on mixed basis including the core Bloch states
and plane waves. The band energies in Si and Ge obtained here are in better agreement
with experiment than ones calculated within the atomic norm-conserving ab initio
pseudopotential approach. We found that in the vicinity of Si concentration x=0.25 the
band energies of conduction electrons at L1c and X1c differs each other by 10-2 eV, and
therefore we deal with multivalley semiconductor, in which the band gap is less than in
pure Si and greater than in pure Ge.

�+)�/��1��������"	�	�)*xGe1-x���������	��	�	��� ��	�������� �!���� ��	������-
�����	�� ���� ��� ������������ 1���� ������)�� � ���������	"�	�� �����	����
� �����-
�	��� � ���������  �� �� ����	��	��� ���� �� �� ��������	�� ������� [1]���	�������!��� ��	����	
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SixGe1-x  ���#��� �����	�	���������	��+��,��-���-.�����������������#�����������	��	�
"���	�	�����������������������������������#��"���

4�������� ������ ���"	�	� ������)�#��� � ��� ��������#� ������	�� ���������	"�	�
��������������� [3] �� ��!�	)���� ������������� ��	������ �%�-�. '�������� ���������	
�������������������������	����	 %�����������	�	�[4].

���#��������!��	����������	
���������������)�����������������������������-
�	"���� ��������	� ����	�� ���"	���� )*xGe1-x  ���� ������������ /������ �	�����	
� !�� �	��-
�	�����  ����	�������	� ���	� � ����������!��	����%������������ ���������
�3����� �
�����	����	���������

��)��5(�'�.,�2)%�,������ &.,-��%.��7�&�+,�)����&��2)�)�� ���*)�%��%'%� ����'��
)�!�%'%�+/�*)�����������	�������������	�������	
�!��	��� �	
����#"�����������3����
����	�	������������������	����,3(.�����������	�����	��������	��� ������� [5], AlP [6] �
GaP� ����� �	 �	�	��� �������� ���%	�	� ���� �������"�	��� ���
��	�� �� ����	��
�	�� ��������
&0-����"������������	����	���	�	��������	���!�	)�� �������������������������	�	
�&0-���+�������������	������������������,3(.�

����� �������� �� �;�������

),()())(( rrr kkk ααα Ψ=Ψ+ EVT                                                    (1)

�� ����� � 2/2−∇=T � ��������������	"���������; V ������������ �	
����������������
��	�����; Ψ  –������	
���������� E  –����������"�� �����������"��� k ����	�3����#����
����	"��
�����������α ��.�	������������#�������������	�������������������������
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1��� { }nlmt = ������������"	���������������	�		�� ��������	���	�����������������


�������	�� � ���������!������ -����		�1� ��"	���� �������	���������� ����	�����	� D  –

�����	� -����	�3���	� ϕ � �� ��	�������������� ��������� ����	�	� ������ � �	� Ω � �� �!!��

��	������
(������	��	��������������	�������	���������
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�� ��
�H �������	� ������������������)�������	� �����	���� �������������!��	���
$����	� ����	��� H � �� )� ������������	��� ��� ��������#� �������	�� ����������

������	"���
��
!�����#� ���!���#� ���������� !��	��� �� ����������� ����	��� �������������

〉′〈 ββ H ��� ������� ����	�	� 〉≡ �� �β �� �	� ���)������ %�� ���	� �� �����	�	

������ �	� �������������� ��	������� �� ����� βββ δββ ′=〉′Η〈 � �� 5� �������� �����"��

�!� ���������������8������	�����	���� ���)���	����	�	������� �	�����	�	������	�	
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��	"	���	�∼ 10-6
��*�)����!������������!���������������������!����������������	������	

�����������������	������	"�	��������������)�����������	�$β$�$βHF
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���������������� )(kαE �	���	�����)���������	��
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&����)	����%�������	��	���������� ���� �����	"�	�����������������������������
��	��	�	������� ������	�	�� ����	�	��#������� �����������	��������� ���,����

.exp( )(i))Ve)((V)V( Ge
i

Si GrGGr G �

G

−+= ∑                                   (19)

�	���	����� �� ����������	���	������������%��������	"�	����������	������������ �

�� ��������)* ��4��1s t=0,0,0�������������� �����������	�� ��!�)����	����#"����∼106

�������������� ����	���������"	����� �������	��������⋅105
�����⋅105.

����7'% %����(� ��&��2)�), � �	� ����’ ���	� ����"�� ���� �������	
� ����	"�	

���������	�������)*,�4��������	�����"	����)*xGe1-x��3��	�������������	�����������������	�-
������������� ���������������	�	�)*����4���������	����	����(������������ �����������	

� ���� ��������������������� ��������	���������!�)�������������������	�������	����
�	�
������� 5� ���"��� �������	��� ������� ��!��)�� � ���������� ��	������ �� �� ����
�������������������� �����
����������������� ��,��’�������

��������	������������������������!�. 1–������������������	����–3.

�	;��#���

"��!���(�&%���8�����',��*��.�,1���%&��8% ��, &��0%/%.%'%1�/+� 0%/%)��5,������ [16],
&7��,'�1!%'%��%�.��/+� 0%/%)��5,�������/�%+*�8�8 ��(8 ���)���%*��,&% ���8

%�7,)��(8 LO [17], &�/%/�� *%1����+�.%0,1��������������&�%/)�.,&% ���.��6�*)� ��.
/%)��5,��%.� �����������&.,-��%.��7�&�+,��!��7�'�)%!�+)��*% ����%&��8��%*�&

.%0��2�%1�0,���*)��!�%1�.�)��5�1�[4]�)���*+/���.��)��[18]

PP PW LO SIC-
LDA

KLI MB QPM �����

�1v -12,64 -11,95 -11,72 -11,89 -11,88 -11,70 -12,30 -12,5
�25v 0 0 0 0 0 0 0 0
���� 3,32 2,54 2,64 2,56 2,86 2,88 3,43 3,05
��� 4,15 3,39 3,51 3,41 3,88 3,77 4,23 4,1
X1v -8,38 -7,80 -7,66 -7,76 -7,70 -7,59 -8,15 -
X4v -3,08 -2,92 -2,74 -2,81 -2,80 -2,71 -3,02 -2,9
X1c 1,12 0,62 0,83 0,54 0,96 1,09 1,47 1,25
X4c 12,18 9,99 10,32 10,18 - 10,39 - -
L2v -10,3 -9,57 -9,43 -9,56 -9,52 -9,39 -9,98 -9,3
L1v -7,38 -7,01 -6,83 -6,96 -6,87 -6,73 -7,28 -6,7
L3v -1,31 -1,23 -1,13 -1,16 -1,16 -1,13 -1,28 -1,2
L1c 2,03 1,52 1,64 1,48 1,88 1,88 2,36 1,65
L3c 3,86 3,37 3,42 3,26 3,60 3,68 4,30 4,15
L2c 8,67 - - 7,64 - 8,09 - -

&� ����� ��!�	��� �	�����%�� ���"�� � ����	�� ����
� Si �� ������ :���� ���	����� ����	�	
������	�� ������ ��� � �� �����)��� ���� ���� �� ��� ����� ��� ����������� ���	� ���"�� 
������	��� �  � ��� �� ����	�������	
� ��������� ������#�� ��"�� ���/� ������.��� ������
���"�� ��������������������
����������	������������������ ��� �����������������"�����
�����������/�����������!��	����	����	���	���"������������������"�� �������	���������
&��"�� � ����	�� ����
� �� ������ L1c �)���� �� �����)��� ���� ��� � �� ��� ���� ��� ���
���������������	�����  �����	��� �����"�� �������#���������

Lviv Polytechnic National University Institutional Repository http://ena.lp.edu.ua



118

�	;��#���

"��!���(�&%���8�����',��'��.��,1���%&��8% ��,�&��0%/%.%'%1�/+� 0%/%)��5,���
PP [16], &7��,'�1!%'%��%�.��/+� 0%/%)��5,�������/�%+*�8�8 ��(8���

)���%*��,&% ���8�%�7,)��(8��"��
����&�/%/�� *%1����+�.%0,1����-LDA [18],�&
�*���% ���.�%7.,�%.�#$-LDA [22], /+� 0%/%)��5,��� &��%&��8% ���.�/���.�)�%.

>��)*���� [23], &��0%/%.%'%1�&.,-��%'%�7�&�+���!�)���*+/���.��)��[18]

PP PW LO SIC-
LDA

SX-LDA LDA MB �����

�1v -12,63 -12,70 -12,79 -12,76 -13,41 -13,04 -12,44 -13,0
�25v 0 0 0 0 0 0 0 0
���� 1,00 0,09 -0,11 0,12 0,28 0,46 1,00 0,9
��� 3,24 2,57 2,50 2,31 2,77 3,0

2,56 3,2
X1v -8,63 -8,84 -8,97 -8,93 -9,01 -8,51 -9,4
X4v -3,25 -3,05 -3,03 -3,20 -3,19 -3,02 -3,25
X1c 1,21 0,70 1,01 0,53 1,45 0,66 1,08 1,2
X4c 11,64 9,46 9,49 9,53 9,80 -
L2v -10,38 -10,62 -10,73 -10,70 -10,85 -10,30 -10,7
L1v -7,59 -7,56 -7,62 -7,70 -7,77 -7,32 -7,8
L3v -1,47 -1,38 -1,40 -1,41 -1,44 -1,38 -1,5
L1c 0,81 0,19 0,24 0,10 0,66 0,32 0,77 0,74
L3c 4,27 3,74 3,77 3,70 3,96 4,3

5 � ��!�	� � ��#������ ��	��� �	�����#� ������������ ���	���	�� �� ������� ����	���


�������&�������� �����������������������:���������� ������������ "������� ��""�������

���������������	�����""����������	��������"������/�������.���������������"�������� 


������ �����"��������������/�����������!��	����	����	���	���" �����%����!������#���

����	�������	�� ���"�� �� ��� ���+� � ����
� �� ������L1c �������� ���"��� �)	��� �

�)��� ���� "��"� ��� "� �� ������� ��������� ������	��� "���� ��� ����	�������� ���"�� 

������#��"������
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(������������	�� �����������������	������	�����"	����)*xGe1-x ������#���������������
����	�� ����
� ��� �����#� ������������ �������	������ ���� ��������� ���	� ����������� � ��
0,2 �� ��� ����	� �� ���� "���� ��� "������ +��� ���	� ������������ � ����#�� ����� ����)�� � ��
0,65 ���1����������������� �����	"�	��������)����� ��	�	�����	�#������	������-
������� )*� ��� 4�����)�	�	�� �� ���%������� ���������� !��	��� ���� ������ ������	�	� �����-
�)�� � ����	"�	�� ���� ����	�� ���"	���� !�� ����"�� � ����	�������	�� ���	�� ���
���������!�������������	���������

�	;��#���

"��!���(�&%���8�����',����xGe1-x���%&��8% ��,���&.,-��%.��7�&�+,��!
0�(�)�*%'%�+*��0�%�����125Ge875 , B-Si25Ge75 , C-Si375Ge625 , D-Si05Ge05

A B C D
�1v -12,35 -12,26 -12,16 -12,10
�25v 0 0 0 0
���� 1,32 1,64 1,97 2,33
��� 2,78 2,80 2,82 2,82
X1v -8,49 -8,46 -8,43 -8,40
X4v -8,30 -8,10 -7,90 -7,74
X1c -3,00 -2,96 -2,92 -2,88
X4c 1,08 1,08 1,06 1,02
L2v -10,20 -10,09 -9,98 -9,90
L1v -7,24 -7,15 -7,06 -7,00
L3v -1,37 -1,34 -1,30 -1,27
L1c 0,91 1,06 1,20 1,34
L3c 3,94 3,91 3,88 3,82
L2c 7,45 7,55 7,65 7,72
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1�!���������	��������������������������	�����	������
��������������"	���)*xGe1-x����-
�)�������������������)*��*��!�	��������	�����������������	���	
�������������������!�-
�	����� ��$"����&��������������������.������&1c�������� ����������������" ������"�����5���-
��"����%�����������������������������)������������	�!��������	��	
�������������	�������-
�	������ �������)����!��	����	����������	�	������	���%�����������#��� ���"	��	��)*����4��

��������	���������������������������	"��������������	�������)*����4��������
����!�.�����,�������������*��	��������	��������������%�������� #��� �������	��������
����������	������������	�	������������#������"���	������������ �� ��5,)����)����
���
���������������	���������	�������������������1�,���6����"���	����	
�������QP�����

��� �����	
�%���� ����������� �������	� �	������� ��� ����������� ����	�� ����
� �� ��	����	�
������
�����!�	)����,�:	� ���������������� ����
��������������	"��������	��	� ������

�� ���� ������"���	������������ �� ������������� �����������!����� ����������GW-��-
!�	)�� ����������5,��������)��������	��������	�������%���������������

��+�% *���$�������	
�����	"�	
������� )*��4�� �� ����	�����"	���� )*xGe1-x ���

�������	
� �� ��!�	)����,�:� ��� ��������#� ���������� !��	��� ����"���	����	�� ������� �
!��������	��������
� ����	�� ������� �������	�� ��	�����	� �� ������������	� ��!�	)�� 
������������� ��	������ �%�-�� �� ����������� ����	"�	�� ���� )*xGe1-x�� ��������	� �����-
�����������"������%	�	��������	���	�������������#������	���������	������������������
5�����"����%����������� ��������
������	������ ��
����������������������!�	)����,�:
���	�����	���!����������������	"��������	�������������	������������	����

����� ���������� !��	��� !�� ���#"�� � ����	"�	�� "	� ����	�������	�� ���	�� �
"���	�	�� ��� ����	� ������������ ������������ �	 ���	
� ��� 
���� ��������#� ������ ��
!��������	������������������	����������������"	���SixGe1-x�������������������	"�������

��)������
����%�����	�"�� ����	������������

1. Aoki N., Nara K., Ochiai Y. // Phys. Stat. Sol. (b), 2000. – 218. – P. 5–9.�����	�#	����3��

�	�7		������������������ 3�*� �<������
2�	,� ������ ��&�������� 3–7. 3. G. Boehm and
K. Unger // Phys. Stat. Sol. (b) 1999. – 216.–P. 961–973. 4. 4. Zhu X., Louie S.G.// Phys. Rev. B.,
1991. – 43,�&�
����$� 14142–14156. 5. �����!��������<������
2�	,���������&��
�����
	�
��

6. �����!��������"�
	7�1�8���"�	9����������� �<������
2�	,� ������ ��&��������
	�
��

7. �����!��������"�
	7�1�8���"�	9����������� �<������
2�	,���������&��
�������������

8. Huzinaga S., Klobukowski M. // J. Mol. Structures, 1988. – 167. – P.1–210. 9. Tyler J.M.,
Norwood T.E., Fry J.L. // Phys. Rev.,���
�����&�����$�� 97–304. 10. Lafon E.E. // J.Comput. Phys.
1989. – 83. –P. 185–200. 11. Syrotyuk S.V., Kynash Yu.E., Sobchuk I.S. // Phys.Stat.Sol.(b) 1997. –
200. &���$��������� 12.� �������� '����� �����!�� ����� *�����
��&�	�
���� )
���� �����

6�=������������	������ ������,>	��0����������!������� ��;����3�������$����������	�,�&��

������������� . 14. Clementi E., Roetti C. // Atomic Data and Nuclear Data Tables, 1974. – 14.–
P. 177–478. . 15. Bachelet G.B., Hamann D.R., Schluter M. // Phys. Rev. B., 1982. – 26,���&�� –
P.4199–4228.  16. Chelikowsky J.R.,Wagener T.J.,Weaver J.H.,Jin A. // Phys. Rev. B., 1989. – 40,
�� &�	�� �� $� 9644–9651. 17. Bachelet G.B., Greenside H.S., Baraff G.A., Schluter M. //
Phys.Rev.B.1981. – 24,���&�����$� 4745–4752. 18. Rieger M. M., Vogl P. // Phys. Rev. B., 1995. –
�����&������$� 16567–16574. 19. Bylander D.M., Kleinman L. // Phys. Rev. B., 1995. – 52,�&�����

P. 14566–14570. 20. Godby R.W., Schluter M., Sham L.J. // Phys. Rev. B., 1988. – 37,�&�
�� �

P. 10159–10175. 21. Holland B., Greenside H.S., Schluter M. // Phys. Stat. Sol.(b), 1984. – 126,–
P. 511–515. 22. Seidl A.,Gorling A.,Vogl P., Majewski J.A. // Phys. Rev. B., 1996. – 53,�&
�� �

P. 3764–3774. 23. Fiorentini V., Baldereschi A. // Phys. Rev. B., ��������	���&	����$� 2086–2091.

Lviv Polytechnic National University Institutional Repository http://ena.lp.edu.ua


